МОЛЕКУЛЯРНА ДИНАМІКА ДИСПЕРСНИХ СИСТЕМ. 3. СКЛАДНОМОЛЕКУЛЯРНІ ІЗОТРОПНІ ДИСПЕРСІЙНІ СЕРЕДОВИЩА by Цыкало, А. Л.






Одесская национальная академия пищевых технологий, ул. Канатная, 112, г. Одесса, 65039 
 
МОЛЕКУЛЯРНАЯ ДИНАМИКА ДИСПЕРСНЫХ СИСТЕМ. 
3. СЛОЖНОМОЛЕКУЛЯРНЫЕ ИЗОТРОПНЫЕ ДИСПЕРСИОННЫЕ СРЕДЫ 
 
Рассмотрена методика реализации метода молекулярной динамики (ММД) применительно 
к сложномолекулярным изотропным дисперсионным средам. Особое внимание уделено си-
стемам удлиненных молекул, а также системам плоских (дискотических) молекул в связи с 
их  широким практическим применением (углеводороды, хладагенты¸теплоносители и т. 
п.), а также в связи со способностью подобных систем при определенных условиях (темпе-
ратура, плотность, воздействие внешних полей и т. п.) образовывать  анизотропные сре-
ды, жидкие кристаллы. Подробно рассмотрены параазоксианизол (ПАА), метоксибензили- 
денбутилнанилин (МББА), бензо-гекса-n-алканоаты (БГА) и другие системы с аналогичным 
молекулярным строением. Именно такого рода системы вызывают особый интерес с уче-
том и их специфических свойств  и возможных новых эффектов в них, например, связан-
ных с переходами изотропная жидкость – жидкий кристалл – твердое, в частности, в 
коллоидных растворах и в нанофлюидах. 
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МОЛЕКУЛЯРНА ДИНАМІКА ДИСПЕРСНИХ СИСТЕМ. 
3. СКЛАДНОМОЛЕКУЛЯРНІ ІЗОТРОПНІ ДИСПЕРСІЙНІ СЕРЕДОВИЩА 
 
Розглянуто методику реалізації методу молекулярної динаміки (ММД) стосовно складно-
молекулярних ізотропних дисперсійних середовищ. Особливу увагу надано системам подо-
вжених молекул, а також системам плоских (дискотичних) молекул у зв'язку з їх широким 
практичним застосуванням (вуглеводні, холодоагенти, теплоносії тощо), а також у зв'язку 
зі здатністю подібних систем за певних умов (температура, щільність, вплив зовнішніх 
полів тощо) утворювати анізотропні середовища, рідкі кристали. Докладно розглянуто 
параазоксіанізол (ПАА), метоксибензил-денбутілнанілін (МББА), бензо-гекса-n-алканоати 
(БГА) та інші системи з аналогічною молекулярною будовою. Саме такого роду системи 
викликають особливий інтерес з урахуванням і їх специфічних властивостей і можливих 
нових ефектів в них, наприклад, пов'язаних з переходами ізотропна рідина - рідкий кристал 
- тверде, зокрема, в колоїдних розчинах і в нанофлюідах.  
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MOLECULAR DYNAMICS OF DISPERSE SYSTEMS. 
3. DISPERSION ISOTROPIC COMPLICATED MOLECULAR ENVIRONMENTS 
 
The molecular dynamics method (MMD) implementation in the context of the complicated molecu-
lar isotropic dispersive environments is considered. Particular attention is paid to elongated mol-
ecules systems, as well as systems of flat (discotic) molecules due to their wide practical applica-
tion (hydrocarbon, refrigerants¸ coolants, etc.), and also due to the ability of the systems under 
certain conditions (temperature, density, external fields) to form liquid crystals, anisotropic envi-
ronments. P-azoxyanisole (PAA), N-(p-methoxybenzylidene)-p-n-butylaniline (MBBA), Benzene-
hexa-n-alkanoates (BHA)  and other systems with a similar molecular structure are discussed in 
detail. Such systems are of particular interest considering their specific properties and possible 
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new effects associated with a transition from isotropic liquid to liquid crystal and solid, in particu-
lar colloidal solutions and nanofluids. 
Keywords: Dispersion systems - Molecular interactions - Molecular models – Elongated and flat 
(discotic) molecules - Structure, physical and chemical properties - P-azoxyanisole (PAA) - N-(p-




I. ВВЕДЕНИЕ  
 
Среди широкого круга дисперсионных сред 
(к которым можно отнести как простые системы 
одно-, двух-, трехатомных молекул, так и  слож-
номолекулярные системы, в том числе, органиче-
ские соединения) именно последние представля-
ют, по-видимому, наибольший интерес по ряду 
важных причин. Во-первых, среди них – очень 
важные в практическом отношении соединения 
(углеводородные топлива, смазочные вещества, 
хладагенты и т.п.). Во-вторых, к веществам подоб-
ного рода относятся многие биологические веще-
ства и растворы, роль которых для биологической 
и медицинской практики пока ещё трудно охарак-
теризовать. В-третьих, и это ещё более важно, 
такие вещества нередко проявляют способность к 
надмолекулярной организации разного типа 
(наиболее известной и изученной является  ориен-
тационная упорядоченность, приводящая к воз-
никновению анизотропии), например, под воздей-
ствием различных физических полей (электриче-
ского, магнитного, электромагнитного, энергети-
ческого поля твёрдой подложки, стенки и т. п.). 
Поэтому, в случае введения дисперсной фазы в 
соответствующую дисперсионную систему, можно 
ожидать появления новых эффектов и явлений, 
интересных, в частности, для физики и физической 
химии жидкого состояния, когда решения стати-
стической задачи поведения большого числа взаи-
модействующих частиц представляется наиболее 
сложным. 
Одним из наиболее эффективных подходов 
для предсказания и предварительного изучения 
подобных эффектов и явлений является метод 
молекулярной динамики, позволяющий исследо-
вать как надмолекулярную структуру, так и равно-
весные (термодинамические) и переносные 
(транспортные, кинетические) свойства жидко-
стей, растворов, кристаллов, плотных газов. 
В настоящей работе, являющейся продолже-
нием работ автора, рассматриваются основы мето-
дики моделирования сложномолекулярных дис-
персионных сред и некоторые результаты, полу-
ченные методом молекулярно-динамических экс-
периментов на этой основе. 
 





динамических экспериментов важную роль играют 
используемые потенциалы межмолекулярного 
взаимодействия. Надежность результатов молеку-
лярно-динамического моделирования во многом 
зависит от того, насколько адекватно выбранные 
потенциалы взаимодействия отвечают действи-
тельному характеру и особенностям взаимодей-
ствия частиц (атомов, молекул), составляющих 
рассматриваемую систему. 
По понятным причинам упомянутые потен-
циалы взаимодействия в случае молекул сложной 
(несферической) формы определяются,  в основ-
ном¸ двумя факторами: 
 формой взаимодействующих молекул, 
 характером вращения этих молекул. 
Как было сказано выше, нас в данной работе 
интересовали сложномолекулярные плотные сре-
ды, которые могут проявлять не только изотроп-
ные свойства (рис. 2.1), но и (при определенных 
условиях) могут демонстрировать анизотропию 
(рис.2.2).   
 
Рисунок  2.1 – Мгновенная структура изотропной 
двумерной жидкости, состоящей из  эллипсовид-
ных молекул  (по результатам молекулярно-
динамического моделирования [1]). 
 
Среди таких условий - влияние ограничива-
ющих стенок или посторонних включений, темпе-
ратурные эффекты, воздействие физических полей 
– электрического, магнитного, электромагнитного 
и т. п. Анизотропные свойства могут проявляться 
локально (например, в пристенных слоях) или по 
всему образцу (например, в случае жидкокристал-
лической системы). Вместе с тем определенное 
значение имеет также характер вращения молеку-
лы вокруг её длинной оси (молекулы вытянутой, 
удлиненной формы) или вокруг её короткой оси 
(дискообразные, сплюснутые молекулы). 
В связи с такой постановкой задачи в насто-
ящей работе использовалась эллипсоидальная 
модель, способная охватить класс как молекул 
вытянутой (удлиненной) формы, так и класс 
сплюснутых (дискообразных) молекул. Некоторые 
примеры подобных моделей представлены на ри-
сунках 2.3-2.5. 




Рисунок 2.2 – Структура двумерной анизотроп-
ной жидкости (нематический жидкий кристалл)  
эллипсовидных молекул по данным молекулярно-
динамического эксперимента [1]. Стрелка указы-
вает направление преимущественной ориентации 
частиц (директор). 
    
 
Рисунок 2.3 – Некоторые модели вытянутых мо-
лекул: a – параазоксианизол (ПАА); b – (p - меток-
сибензилиден); c – этил-p-анизоламиноциннамат 
(EAAC); d – p-нонилоксибензойная кислота. Пунк-
тир – вытянутые эллипсоиды вращения вокруг 






Рисунок 2.4 – а) Молекулярно-динамическая 
модель удлиненной молекулы с характерной цен-
тральной частью: 1 – вытянутый эллипсоид вра-
щения вокруг горизонтальной (длинной) оси x-x;  2 
– центральная сферическая или эллипсоидальная 
часть молекулы; б) Молекулярно-динамическая 
модель сплюснутой дискообразной молекулы с 
характерной центральной частью: 1 – сплюсну-
тый эллипсоид вращения вокруг вертикальной 
(короткой) оси y-y; 2 – центральная сферическая 




Рисунок 2.5 – Молекулярно-динамическая модель 
молекулы этилового спирта n-азоксибензойной 
кислоты: 1 – внутренний эллипсоид; 2 – внешний 
эллипсоид; 3 – центральная часть молекулы;  
4 – её «концевые цепи». 
 
Однако, в ряде случаев использовались более 
сложные модели, которые условно можно назвать 
моделями типа «молекула в молекуле» или «эл-
липсоид в эллипсоиде». При этом внутренний 
элемент модели может представлять собой группу 
атомов и отражать влияние центра отталкивания 
(на малых расстояниях) и центра притяжения (на 
расстояниях средних и больших). Особенности 
такого рода молекулярных моделей поясняют рис.    
2.4-2.6.      
 
 
Рисунок  2.6 –  Структура дискообразной мо-
лекулы (вид в плане с характерной центральной 
частью) (R от n-C5H11 до n-C8H12): 1 – централь-
ная часть; 2 – внешний эллипсоид вращения вокруг 
центральной короткой оси. 
 
 
С учетом вышеизложенного в настоящей ра-
боте использовались такие потенциалы межмоле-
кулярного взаимодействия: 
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(2.1) 
где r – расстояние между центрами масс частиц, 
i
u  и 
j
u – единичные векторы, направленные 
вдоль осей эллипсоидов; r – единичный вектор, 
направленный вдоль линии, соединяющей центры 
молекул, 
0
 – энергетический параметр потенциа-





 – масштабный параметр потенциала, соот-
ветствующий длине малой оси вытянутого эллип-
соида вращения; n – параметр, выбираемый из 
условия соответствия результатам теоретических 
или полуэмпирических расчетов потенциала 
(например, по результатам расчета согласно тео-
рии Лифшица–Мак-Лахлана [2]) или данным спе-
циальных физических экспериментов. В простей-
шем случае 1n  . Функции  ,i ju u  и  , ,i ju u r   
имеют вид, предложенный Берне и Пехукасом [3]: 
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где  – параметр анизотропии молекул: 
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– длины осей молекулы в продоль-
ном и поперечном направлениях (при этом для 





Отметим, что такой же вид функциональных 
зависимостей   ,i ju u  и  ,i ju u  в виде (2.2) и 
(2.3) может быть использован не только примени-
тельно к потенциалу (2.1), но и при других его 
формах. Например, для качественных исследова-
ний (например, при  исследовании возможности 
перехода в анизотропную фазу) может быть при-
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    (2.5) 
Однако этот потенциал, не учитывающий 
энергию дисперсионного притяжения по понят-
ным причинам менее точен, чем потенциал (2.1). 
Поэтому основные вычисления в настоящей рабо-
те производились с использованием потенциала 
(2.1). 
Два первых слагаемых потенциала (2.1) учи-
тывают основные силы взаимодействия молекул – 
анизотропные силы отталкивания и дисперсионно-
го притяжения. Ранее было нами показано, что 
учет этих видов взаимодействия при 
1 2
   и 
1 2
   позволяет успешно моделировать не толь-
ко изотропные состояния, но и анизотропные фазы 
(в частности,  жидкокристаллические системы – 
нематические жидкие кристаллы, НЖК) [1]. Так, 
на рис. 2.7   приведены зависимости энергии взаи-
модействия для некоторых характерных взаимных 
ориентаций молекул – удлиненных эллипсоидов 
вращения и показано сравнение с результатами 
расчетов по теории Лифшица–Мак-Лахлана взаи-
модействия эллипсоидальных молекул [4]. 
Полагая в (2.1) 
1 2
   и 
1 2
   можно 
успешно моделировать также анизотропные си-
стемы смектического типа – смектические жидкие 
кристаллы (СЖК). В этом случае используется 
модель «молекула в молекуле»: предполагается, 
что в каждом из больших вытянутых эллипсоидов 
помещен меньший эллипсоид (или сфера). 
Большие эллипсоиды взаимодействуют друг с 
другом по закону степенного отталкивания (при 
этом потенциал (2.1) учитывает сравнительно 
«мягкое» отталкивание концевых цепей молекул 
смектиков и более «жесткое» отталкивание цен-
тральных частей этих молекул). Меньшие эллип-
соиды (сферы) притягиваются друг к другу (второе 
слагаемое потенциала учитывает дисперсионное 
притяжение бензольных колец центральных ча-
стей молекул) (рис. 2.6). Последний член правой 
части (2.1) описывает диполь-квадрупольное вза-
имодействие, причем параметр   характеризует 
относительную величину этого взаимодействия и 
обусловлен характером распределения электрон-
ной плотности молекул. Согласно теории Гуссенса 
[4] именно вклад диполь-квадрупольных межмо-
лекулярных взаимодействий определяет структуру 
и другие особенности анизотропных систем холе-
стерического типа – холестерических жидких кри-




Рисунок 2.7 – Потенциалы взаимодействия эллипсо-
идальных удлиненных молекул: 1 –ориентация | ;  
2 –ориентация ||; 3 – ориентация | – ;  
4 – ориентация – – ; точки соответствуют  
теории Лифшица - Мак-Лахлана [4]. 




Рисунок 2.8 – Потенциал взаимодействия (2.1) 
сплюснутых эллипсоидов вращения. Ориентации: 
I - ||; II - |O; III - –O; IV - – –; 




В соответствии с используемыми молекуляр-
ной моделью и формой парного потенциала каж-
дая частица обладает степенями свободы. Функция 
Гамильтона системы N таких частиц при исполь-
зовании в качестве обобщенных координат цен-
тров масс молекул (x, y и z) и полярных углов   и 
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где m – масса молекулы, J – ее момент инерции, р 
– импульсы, соответствующие обобщенным коор-
динатам. 
Полный набор рабочих уравнений, получен-
ных методом неопределенных множителей Ла-
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Вращательное движение оказалось удобным 
описать с помощью декартовых координат еди-
ничного вектора u, направленного вдоль оси вра-
щения молекулы. 
Интервал взаимодействия частиц ограничи-
вался расстоянием  1 22,5 , ,r u u r  для потенциа-
лов, учитывающих как притяжение, так и отталки-
вание, и расстоянием  1/ 1 22 , ,r u u r
  для оттал-
кивательного потенциала. На больших расстояни-
ях энергия взаимодействия полагалась равной 
нулю. Введение зависимости радиуса обрыва от 
взаимной ориентации молекул позволило значи-
тельно ускорить вычисления и правильно учиты-
вать эффективно взаимодействующие пары ча-
стиц. 
Использовались две формы основного образ-
ца: прямоугольный параллелепипед и куб, тради-
ционно применяемый в молекулярно-
динамических экспериментах. Анализ результатов 
контрольных экспериментов, выполненных с ис-
пользованием образцов разной формы для одних и 
тех же состояний, свидетельствует о том, что при 
характерных для большинства изученных систем 
отношениях длин осей обе формы приводят к ре-
зультатам, совпадающим в пределах статистиче-
ских ошибок эксперимента. Поэтому в большин-
стве расчетов оказалось возможным использовать 
кубическую форму основного образца (за исклю-
чением нематических и холестерических пленок, а 
также некоторых смектических состояний систем 
с большими значениями отношений осей). 
С целью уменьшения затрат машинного вре-
мени в качестве начальных условий целесообразно 
использовать близкие к предполагаемым равно-
весным. При осуществлении моделирования в 
качестве начальных использовались данные пред-
шествующих экспериментов. При этом осуществ-
лялся переход от состояний более упорядоченных 
к менее упорядоченным. 
Если для простых жидкостей время перехода 
в равновесие сравнительно невелико (несколько 
сот шагов протяженностью 1410 с каждый), то в 
случае анизотропных систем длительность этого 
перехода примерно на порядок больше. При этом 
наблюдается существенное различие времен уста-
новления равновесных значений разных характе-
ристик. Так, флуктуации кинетической энергии 
соответствуют равновесным уже через 200-300 
шагов. Примерно за то же время устанавливалось 
соответствие распределения частиц по скоростям 
распределению Максвелла для заданной темпера-
туры, а также равнораспределение кинетической 
энергии по степеням свободы. Однако времена 
релаксации, характеризующие процессы установ-
ления ориентационной упорядоченности, оказа-
лись значительно большими и составляли от тыся-
чи до нескольких тысяч шагов. Именно процесс 
установления равновесной ориентационной упо-
рядоченности определял основную длительность 
молекулярно-динамического моделирования. 
Основным критерием правильности решения 
уравнений движения служили постоянство полной 
энергии и полного импульса системы (поведение 
ее отвечает микроканоническому ансамблю), соот-
ветствие распределению Максвелла, постоянство 
средних значений функций динамических пере-
менных. Кроме того, специально проверялось 
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выполнение принципа микроскопической обрати-
мости. 
Дополнительный контроль правильности ре-
зультатов проводился на основе использования 
разных начальных условий и путем существенного 
удлинения равновесного периода машинного экс-
перимента. Такой контроль особенно важен при 
исследовании систем со значительной несферич-
ностью частиц, при изучении состояний со срав-
нительно низкой ориентационной упорядоченно-
стью, а также при изучении пленок жидких кри-
сталлов. 
Поскольку многие важные характеристики 
жидкокристаллических систем правильно описы-
ваются при использовании потенциала отталкива-
тельного типа, для уменьшения затрат машинного 
времени начальный период моделирования осу-
ществлялся с отталкивательным потенциалом 
(времени при этом затрачивается примерно в 2,5 
раза меньше). Лишь после перехода системы в 
состояние, близкое к равновесному, «подключа-
лось» притяжение. Использовалась простая и эко-
номичная схема, которая отличается устойчиво-
стью, характеризуется малыми затратами машин-
ного времени и использованием сравнительно 
небольшого количества памяти [1]. По сравнению 
со схемами Рамана и Верле можно использовать 
большие значения N, что сокращает время счета. 
Отметим, что Д. Бимон позднее независимо пред-
ложил близкую схему [5]. 
Оптимальная величина временного шага ин-
тегрирования выбиралась из условия достижения 
высокой точности при возможно меньшей затрате 
времени счета. Специальные исследования были 
выполнены для определения подходящего числа 
частиц основного образца N. Оказалось, что ис-
пользование 100N   вполне достаточно для полу-
чения надежных данных по важнейшим термоди-
намическим и переносным свойствам. 
Расчет равновесных и зависящих от времени 
функций распределения термодинамических и 
переносных свойств, а также характеристик ори-
ентационной упорядоченности осуществлялся с 
пользованием данных о динамических перемен-
ных (координаты и скорости) и их флуктуаций. 
Параметры парных потенциалов взаимодей-
ствия частиц НЖК определялись на основе срав-
нения результатов расчета температурных зависи-
мостей 
2
P  с опытными данными. Некоторые 
результаты такого определения с учетом геомет-
рических характеристик молекул поведены в 
табл. 3.1. 
 
Таблица 3.1 – Параметры парных потенциалов межмолекулярного взаимодействия параазоксианизола 







 , нм 0
k
 , К 
Параазоксианизол (ПАА) 3,0 0,501 520 
Параазоксианизол (ПАА) 2,5 0,536 525 
Метоксибензилиденбутиланилин 
(МББА) 
3,0 0,530 401 
 
IV. РЕЗУЛЬТАТЫ  МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНА-
МИЧЕСКИХ ЭКСПЕРИМЕНТОВ И ИХ ОБ-
СУЖДЕНИЕ 
Осуществленное молекулярно-динамическое 
моделирование дисперсионных сред – сложномо-
лекулярных жидкостей с использованием рассмот-
ренных выше методики и молекулярно-
динамических моделей позволило определить 
широкий круг характеристик структуры этих сред, 
динамики их частиц, а также макроскпических 
физико-химических и теплофизических свойств 
(равновесных – термодинамических, неравновес-
ных – кинетических, транспортных). 
Кратко рассмотрим некоторые результаты 
выполненных молекулярно-динамических экспе-
риментов. 
На рис. 4.1 представлены результаты опреде-
ления параметров ориентационной упорядоченно-
сти 
2
P  и 4P  плотной дисперсионной среды 
(изотропная жидкость сложных молекул – вытяну-
тых эллипсоидов вращения и  анизотропная жид-
кокристаллическая система  нематического типа – 
параазоксианизол (PAA)), моделируемых систе-
мой взаимодействующих частиц – вытянутых 
эллипсоидов вращения) в зависимости от приве-
денной температуры T.* 
Как известно, параметры ориентационной 
упорядоченности  cosiP   представляют собой 
полиномы Лежандра i-й степени (при этом i – 
чётное число в силу эквивалентности единичных 
векторов – «директоров» n  и n ). В частности, 
на основе результатов молекулярно-динамических 
экспериментов параметры порядка определялись с 
помощью соотношений: 
   22 cos 3 cos 1 / 2P    ; (4.1) 
   4 24 cos 35 cos 30 cos 3 / 8P      , (4.2) 
где   – углы между направлениями длинных осей 
молекул и направлением директора. 
На рис. 3.2 и 3.3 приведены функции распре-
деления  N  : 
     /N N N     ,  (4.3) 
а также функции распределения  D  : 
     / sinD N N      . (4.4) 
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На этих рисунках приведены не только зна-
чения, полученные методом молекулярной дина-
мики для систем сложных молекул, моделируемых 
удлиненными эллипсоидами вращения в изотроп-
но-жидком состоянии, но также и в жидкокри-
сталлическом состоянии (параазоксианизол). Кро-
ме того, эти результаты на рис. 4.2 и 4.3 сравнива-
ются с данными реальных экспериментов, полу-
ченными методом рассеивания рентгеновских 
лучей и рамановского резонанса при воздействии 
на образцы магнитного поля. Как видно из такого 
сравнения, налицо удовлетворительное соответ-
ствие результатов молекулярно-динамического 
моделирования с данными реальных эксперимен-
тов. 
 
Рисунок 4.1 – Параметры порядка <P2> и <P4> 
изотропной и анизотропной жидкости (немати-
ческий жидкий кристалл): точки – по данным 
молекулярно-динамического эксперимента; пунк-
тир - опытные данные (рамановский резонанс) 
[6]; <Pi> = 0 (штрих-пунктир) соответствуют 
изотропной жидкости. 
 
Рис. 4.2 – Ориентационные функции распределе-
ния D(θ) для изотропной жидкости (пунктир) и 
анизотропной жидкости (нематик) удлиненных 
эллипсоидов вращения (PAA): 1, 2 - результаты 
молекулярно-динамических экспериментов при 
<P2> = 0,54 и 0,43 соответственно; 3 - ориента-
ция магнитным полем 185,5 G. 
 
 
Рисунок 4.3 –Функции распределения угловых ори-
ентаций частиц изотропной жидкости (пунктир) 
и анизотропной среды относительно директора: 
1 – анизотропная жидкость, <P2> = 0,58; 2 – 
<P2> = 0,54; 3 – <P2> = 0,43; б – PAA, ориенти-
рованный магнитным полем 8 kG. 
 
Вполне удовлетворительное (а в ряде случае 
– и хорошее) количественное соответствие резуль-
татов молекулярно-динамических экспериментов 
наблюдается также по трансляционным функциям 
распределения, термодинамическим свойствам 
(давление, внутренняя энергия, энтальпия и др.) и 
транспортным (кинетическим, переносным) харак-
теристикам (средняя длина свободного пробега 
молекул, временные функции распределения, ко-




1. Использование эллипсоидальных моделей 
сложных молекул (вытянутые или сплюснутые 
эллипсоиды вращения  с учетом преимуществен-
ного вращения молекул вокруг их длинной или 
короткой оси) представляется весьма эффектив-
ным при молекулярно-динамическом изучении 
систем большого числа частиц удлиненной или 
дискообразной формы. При этом с помощью мо-
делей типа «молекула в молекуле» может быть 
учтено наличие центральных частей молекул, их 
«хвостовых цепей», центров взаимного межмоле-
кулярного притяжения или отталкивания и т.п. 
2. Метод молекулярно-динамического моде-
лирования при выборе надлежащей молекулярно-
динамической модели позволяет успешно прогно-
зировать надмолекулярную структуру, функции 
распределения, временные корреляционные функ-
ции, параметры ориентационной упорядоченности 
(если таковая наблюдается), а также равновесные 
(термодинамические) и переносные (кинетиче-
ские) свойства соответствующих сложномолеку-
лярных систем. 
3. Использование молекулярно-динамических 
экспериментов для изучения структуры, динамики 
частиц, физико-химических свойств дисперсион-
ных сред – сложномолекулярных систем (в част-
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ности, жидкостей и плотных газов) открывает 
широкие возможности исследования дисперсных 
сред, включая коллоиды, наносистемы различных 
типов, а также предсказания новых физических и 
физико-химических эффектов и явлений при учете 
совместного влияния собственно дисперсных ча-
стиц, а также внешних физических полей (элек-
трического, магнитного, электромагнитного, энер-
гетического, воздействия твёрдых стенок, подло-
жек и т.п.). Характерным  примером эффектов 
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